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ZADATAK ZAVRŠNOG RADA 
 
a) Provesti simulaciju destilacije višekomponentne smjese propana, izobutana, n-
butana, izopentana i n-pentan primjenom programskog sustava COCO i njegove 
aplikacije ChemSep. Maseni udjeli pojedinih komponenti u pojnoj smjesi su 
sljedeći:  
komponenta mas. udjel, - 
propan (C3) 0,05 
izobutan (i-C4) 0,15 
n-butan (n-C4) 0,25 
izopentan (i-C5) 0,20 
n-pentan (n-C5) 0,35 
 
Simulaciju provesti uz zadane uvjete: ukupan broj plitica 11, broj plitice na kojoj 
ulazi pojna smjesa 6, tlak 827 kPa, protok parne faze na vrhu kolone 79,378 
kmol/h, protok destilata 22,181 kmol/h. Kolona je opremljena kondenzatorom s 
potpunim ukapljivanjem. 
b) Analizirati rezultate simulacije. 
 
c) Primjenom parametarske analize, simulirati utjecaj refluksnog omjera na molne 
udjele ključnih komponenti u destilatu i proizvodu dna i na toplinsku dužnost 





Provedena je simulacija destilacije višekomponentne smjese propana, izobutana, n-
butana, izopentana i n-pentana primjenom programskog sustava COCO i njegove 
aplikacije ChemSep, uz zadane masene udjele:  propan - 0,03, izobutan - 0,15, n-butan - 
0,25, izopentan - 0,20 i n-pentan - 0,35. Simulacija je provedena uz zadane sljedeće 
uvjete: ukupan broj plitica 11, broj plitice na kojoj ulazi pojna smjesa 6, tlak 827 kPa, 
protok parne faze na vrhu kolone 79,378 kmol/h, protok destilata 22,181 kmol/h. 
Kolona je opremljena kondenzatorom s potpunim ukapljivanjem. Simulacijom se ulazna 
pojna smjesa razdvaja na destilat u kojem se izdvajaju n-butan kao laka ključna 
komponenta te izobutan i propan. Na dnu kolone se izdvaja izopentan kao teška ključna 
komponenta te n-pentan. Primjenom parametarske analize, simuliran je utjecaj 
refluksnog omjera na molne udjele ključnih komponenti u destilatu i proizvodu dna, te 
na toplinsku dužnost rebojlera. 
 







A simulation of distillation of multi-component compounds of propane, isobutane, n-
butane, isopentane and n-pentane was conducted using the simulation software COCO 
and it is application ChemSep, with given mass fraction: propane - 0,03, isobutane - 
0,15, n-butane - 0,25, isopentane - 0,20 and n-pentane - 0,35. The simulation was 
conducted under the following conditions: total number of plates 11, number of feed 
plate 6, pressure 827 kPa, flow rate of the vapor phase at the top oft he column is 79,378 
kmol/h and distillate flow 22,181 kmol/h. A total condenser is used. In the simulation 
the entering feed stream is separated into a distillate in which n-butane stands out as a 
light key component, as well as isobutane and propane. At the bottom oft he column 
containe isopentane stands out as a heavy key component, as well as n-pentane. By 
applying parametric study simulating of the impact oft he reflux ratio on mole fractions 
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Kemijsko inženjerstvo je područje tehničkih znanosti koje se bavi proučavanjem 
i razvijanjem procesa pretvorbe tvari i energije u korisne proizvode. Kako bi se 
kemijskim inženjerima olakšao i skratio period sinteze i analize kemijskih procesa 
pristupa se provedbi simulacije procesa programskim sustavima. 
Simulacija procesa simbolički je prikaz kemijskog, biološkog ili fizičkog 
procesa, odnosno opisivanje nekog procesa iz stvarnog života (fizičke, kemijske ili 
biološke prirode) s matematičkim modelima na računalu pomoću programskih 
procesnih simulacija.  
Trenutno je dostupno nekoliko stotina komercijalnih i besplatnih računalnih 
programa za simulaciju, uže ili šire specijalnosti po različitim granama kemijske 
industrije, a svi su definirani kao CAPE (engl. Computer  Aided  Process Engineering) 
softveri. Najpoznatiji besplatni računalni programi za simulaciju su Kemisimp i COCO 
računalni program. COCO odnosno njegova aplikacija ChemSep računalni program 
omogućava i rješavanje problema vezanih za destilaciju višekomponentnih smjesa, a  
što je mnogo složeniji problem od destilacije binarnih smjesa. Budući da se 
višekomponentne smjese ne mogu razdvojiti destilacijom u samo jednoj koloni kod 
višekomponentnih smjesa razdvajanje se svodi na razdvajanje dvije komponente, lake 
ključne LK (engl. Light Key) i teške ključne HK (engl. Heavy Key) komponente. Izbor 
lake i teške ključne komponente ovisi o njihovim hlapljivostima i količinskim 
udjelima.
1-8 
U ovom radu provest će se simulacija destilacije višekomponentne smjese 
propana, izobutana, n-butana, izopentana i n-pentana primjenom programskog sustava 































1. OPĆI DIO  
3 
 
1.1.  ULOGA I ZNAČAJ SIMULACIJE PROCESA U 
KEMIJSKOM INŽENJERSTVU 
 
Kemijsko inženjerstvo je područje tehničkih znanosti koje se bavi proučavanjem 
i razvijanjem procesa pretvorbe tvari i energije u korisne proizvode. To je grana 
inženjerstva koja uz primjenu znanosti (fizike, biologije, kemije i matematike) te 
ekonomske analize dizajnira kemijske, fizikalne ili biološke procese kojima je cilj 
pretvorba ulaznih sirovina u konačne produkte (proizvode) uz što manje troškove. 
Prema Arthuru D. Litllea-u, proces se sastoji od niza jediničnih operacija (npr. 
destilacija, filtracija, usitnjavanja, kristalizacija, itd.) povezanih u cjelinu. Potreba za 
optimizacijom procesa potiče sustavski pristup dizajnu kemijsko-inženjerskih procesa, a 
primjena računala otvara mogućnosti za predviđanje svojstava složenih tvari te 
modeliranje procesa na svim razinama. Na slici 1.1. dat je slikovit prikaz simulacije 
procesa u kemijskom inženjerstvu kojima je cilj simulirati načine na koje se može od 
ulaznih sirovina dobiti željeni proizvod.1,3 
 
  
Slika 1.1. Slikoviti prikaz simulacije procesa u kemijskom inženjerstvu. 
 
Simulacija procesa simbolički je prikaz kemijskog, biološkog ili fizičkog 
procesa, odnosno opisivanje nekog procesa iz stvarnog života (fizičke, kemijske ili 
biološke prirode) s matematičkim modelima na računalu pomoću programskih 
procesnih simulacija. Dakle, može se reći da je simulacija procesa reprodukcija 








temelju modela. Stoga simulacija u općenitom smislu podrazumijeva modeliranje 
sustava ili okoliša (okruženja) kako bi se predvidjelo njegovo ponašanje. Provodi se 
primjenom simulacijskih programskih paketa (engl. software) koji olakšavaju 
projektiranje novih procesa i proizvoda ili poboljšanje postojećih, usporedbu različitih 
tehničkih rješenja, identifikaciju uzroka problema u radu, optimizaciju postojećih 
postrojenja, procjenu utjecaja na okoliš, i dr. Računalni programi za simulaciju temelje 
se na proračunima materijalne i energijske bilance, simuliranju jediničnih tehnoloških 
operacija ili kinetici procesa sa kemijskom reakcijom u odgovarajućim uređajima 
temeljem različitih baza podataka i to: 
- baze podataka sa fizičko-kemijskim karakteristikama kemijskih elemenata, 
spojeva, industrijskih smjesa  
- baze jediničnih modela i operacija za pojedinačnu tehnološku opremu 
- baze podataka sa termodinamičkim modelima i/ili modelima strujanja fluida  
- baze numeričkih metoda.8-12 
Trenutno je dostupno nekoliko stotina komercijalnih i besplatnih računalnih 
programa za simulaciju, uže ili šire specijalnosti po različitim granama kemijske 
industrije, a svi su definirani kao CAPE (engl. Computer  Aided  Process Engineering) 
softveri. Izbor odgovarajućeg softvera ovisi o karakteristikama tehnološkog procesa i 
opreme. Najčešće korišteni računalni programi za simulaciju mogu se svrstati u dvije 
kategorije i to prema njihovoj dostupnosti. Komercijalni računalni programi za 
simulaciju su: PRO II, ProSim, Alph, AspenPlus, SuperPro Desinger, Hysys, Toxchem, 
EcoSim i EES. Najpoznatiji besplatni računalni programi za simulaciju su Kemisimp i 
COCO Simulator. 
Razlog za veliku popularnost besplatnog oblika simulacijskog programskog 
paketa za procese kemijskog inženjerstva je što su „komercijalni programski paketi 
preskupi za akademsku zajednicu i samostalno učenje“. Između velikog broja dostupnih 
programskih simulacijskih paketa, COCO je prepoznat među raznim programskim 
paketima otvorenim za javnu upotrebu upravo zbog svoje fleksibilne strukture i 
programskog sučelja koje je jednostavno za korištenje.12-15 
Shoaib et al. usporedili su sposobnosti besplatnog programskog simulacijskog 
procesa kemijskog inženjeringa COCO te komercijalnog Aspen Plus u smislu njihovih 
sposobnosti računanja, pripadajućeg paketa termodinamičkih svojstava te modula rada 
uređaja jediničnih operacija i prikaza dijagrama tokova. Dobiveni rezultati istaknuli su 
5 
 
neka ograničenja u bazi podataka fizičkih svojstava i rješavanja primjenom COCO, kao 
i nemogućnosti provođenja analize osjetljivosti i simulacija specifičnosti dizajna, ali je 
također usredotočena na vrlo pozitivan aspekt COCO. Naime, COCO omogućuje 
unošenje nove baze podataka fizičkih svojstava komponenti izvana, dobiveni rezultati 
podudaraju se onima dobivenim putem bilo kojeg dobro razvijenog komercijalnog 
programskog paketa, a COCO programsko sučelje je vrlo sofisticirano kao što je slučaj 




1.2. SIMULACIJA KEMIJSKIH PROCESA PRIMJENOM 
RAČUNALNOG PROGRAMSKOG SUSTAVA COCO  
 
Računalni programski sustav COCO (engl. CAPE-OPEN to CAPE-OPEN) je 
besplatni, nekomercijalan, grafički, modularan te kompatibilan s CAPE-OPEN 
standardom (engl. Computer-Assisted Process Engineering). Standard CAPE-OPEN 
definira pravila i sučelja koja omogućuju aplikacijama ili komponentama CAPE da 
interoperiraju. Interoperabilnost programskog paketa znači da korisnik može uređivati 
parametre rada jedinice koje definira pomoću CAPE-OPEN standarda ili otvoriti 
vlastito korisničko sučelje operacijske jedinice. COCO je izvorno bio namijenjen za 
testiranje CAPE-OPEN alata, a trenutno pruža besplatni programski sustav za 
simulaciju kemijskih procesa za studente u skladu sa standardom CAPE-OPEN-om.
4,5
 
Njegova prednost je što omogućuje dodavanje novih jediničnih operacija ili 
termodinamičkih paketa. COCO se pokreće na računalima sa sustavom Windows OS. 
Može se besplatno preuzeti s web stranice: <http://www.cocosimulator.org>. Pri 
instalaciji COCO instalira se nekoliko komponenti: 
- COFE (engl. CAPE-OPEN Flowsheet Environment) je intuitivno grafičko-
korisničko sučelje za prikaz dijagrama toka procesa (engl. Process Flow 
Diagram, PFD). COFE prikazuje svojstva tokova, obrađuje pretvorbu jedinica te 
omogućuje grafički prikaz postrojenja koji se simulira. COFE dijagram toka 
može se koristiti kao CAPE-OPEN jedinična operacija zasebno ili unutar COFE 
(dijagram unutar dijagrama) ili unutar drugih programskih sustava 
6 
 
- TEA (engl. Thermodynamics for Engineering Applications) je termodinamička 
baza podataka koja uključuje banku podataka za 430 najčešće korištenih 
kemikalija te više od 100 analitičkih ili numeričkih metoda proračuna 
- COUSCOUS (engl. CAPE-OPEN Unit-operations) je paket jediničnih 
operacija u okviru COCO, poput separatora, miješalica, izmjenjivača topline, 
pumpi, itd.  Aplikacija ChemSep-a služi za simulaciju ravnotežne destilacije u 
okviru COCO 
- CORN (engl. CAPE-OPEN Reaction Numerics) je paket koji omogućava 
simulaciju kinetike ili ravnoteže reakcije u reaktorskim jedinicama.1,12 
 
 
1.3. UVOD U COFE GRAFIČKO-KORISNIČKO SUČELJE 
 
Računalni program COFE pokreće se klikom na ikonu START, te odabirom 
ikone COFE . Nakon ulaska u računalni program COFE, pojavljuje se prozor sa 
alatnim trakama i radnim prostorom. 
 
Slika 1.2. Alatna traka i radni prostor u računalnom programu COFE. 
 
Sučelje programa COFE može se podijeliti na nekoliko elemenata. Svaki 
element ima svoju svrhu te se njegovim korištenjem olakšava rad u programu. U 
menijima se nalaze alati za upravljanje kojima se simulira, uređuje projekt, kreira 
objekt, izbornik s alatima, izbornik za otvaranje dodatnih prozora te izbornik za pomoć 




Prva u redu s lijeva za odabir u alatnoj traci je opcija (naredba) „File“ koja 




Slika 1.3. Alatna traka „File“. 
 
Druga u redu s lijeva za odabir u alatnoj traci je opcija (naredba) „Edit“, a služi 
za uređivanje. U „Edit“ izborniku jedna od naredbi je i „Preferences“ preko koje se 
mogu odabrati različite postavke kao što je odabir sustava mjernih jedinica (SI ili US) 
(slika 1.4.) 
            
a)                                                                                     b) 




Treća u redu s lijeva za odabir u alatnoj traci je opcija „Insert“ koja omogućava 
ucrtavanje materijalnih i energijskih tokova/struja (engl. stream) nekog procesa koji se 
modelira. Materijalni tokovi/struje crtaju se punom linijom (engl. solid lines), a 
energijski tokovi/struje isprekidanom linijom (engl. dotted lines) kao što se može vidjeti 
na slici 1.5. 
 
 
Slika 1.5. Alatna traka „Insert“. 
 
Dvostrukim klikom na određenu struju otvara se mogućnost unošenja specifičnih 
parametara tj. definira se ulazna struja. 
 
 




Četvrta u redu s lijeva za odabir u alatnoj traci je opcija „Flowsheet 
configuration“ o čemu će se više reći u poglavlju 1.3.1. (konfiguracija TEA baze 
podataka). Peta u redu s lijeva za odabir u alatnoj traci je opcija „Plot“ koja omogućava 
grafičke prikaze. Posljednja ali ne i manje bitna, gledajući s lijeva  je opcija „Help“ koja 
osigurava potrebne informacije koje nas zanimaju.
5 
Pri simulaciji u COCO programskom sučelju boje protoka i jediničnih operacija 
ovise o statusu ulaznih i izlaznih tokova. Svaka boja ima svoje značenje i daje nam 
informaciju o ispravnosti unesenih vrijednosti. Koriste se sljedeće boje: 
- siva: specifikacija struje ili jedinične operacije nije potpuna 
- crna: specifikacija struje ili jedinične operacije je potpuna 
- zelena: simulacija je uspješno završena 
- crvena: došlo je do pogreške pri rješavanju simulacije. 
Brz način dobivanja više informacija o statusu struje ili jedinice rada je da se zadrži 
miš iznad nje dok se poruka ne pojavi. 
Nakon upoznavanja s grafičko-korisničkim sučeljem COFE, a prije pristupanja 
simulaciji nekog jediničnog procesa ili operacije, bitno je definirati podatke ulazne 
sirovine (odnosno konfigurirati TEA bazu podataka) i stehiometriju reakcije, tj. 




1.3.1. Konfiguracija TEA baze podataka 
 
Primjer konfiguracije TEA baze podataka za reakciju gorenja metanola: 
 
                            2 CH3OH + 3 O2 → 2 CO2 + 4 H2O                                    (1-1) 
 
Odabire se slijed opcija  „Settings  Property packages  Add  TEA(CAPE-
OPEN 1.1“. (slika 1.7.). Otvara se prozorčić „Property package definition” u kojem 
treba unijeti podatke za ime (engl. „name”), opis (engl. Description) te odabir modela 





Slika 1.7. Slijed opcija pri konfiguraciji TEA baze podataka „Settings  Property 
packages  Add  TEA(CAPE-OPEN 1.1“. 
 
Komponente se u reakcijski sustav dodaju klikom na opciju „Add“ (slika 1.8.). 
Nakon odabira komponenti potrebno ih je označiti ulaskom u „Stream type definition“ 














1.3.2.  Konfiguracija CORN baze podataka 
 
Pri simulaciji procesa u kojem se zbiva reakcija potrebno je otvoriti CORN 
bazu podataka. Odabire se slijed opcija „Settings→ Reaction packages→ Add  CORN 
Reaction Package Manager  Select“.  
 
Slika 1.10. Slijed opcija pri konfiguraciji CORN baze podataka „Settings→ Reaction 




Ulaskom u ovu opciju „CORN Reaction Package Manager“ otvora se prozorčić 
u kojem je potrebno odabrati opciju „New New Reaction Package  Edit“.  
 
 
Slika 1.11. Definiranje „New Reaction Package“. 
 
Dalje se odabire opciju „General“ te se unesu podatci kao što je prikazano na 
slici 1.12., zatim opcija „Compounds Add From material template  OK“. Otvorit 
će se prozorčić sa komponentama koje su prethodno navedene (slika 1.13). 
 
 






Slika 1.13. Slijed opcija označavanja komponenti „Compounds Add From material 
template  OK“. 
 
Sljedeći i posljednji korak je odabir slijeda opcija „Edit  Reactions  Create 
Enter reaction ID“ te se unose podaci kako je prikazano na slici 1.14. Pri tom treba 
paziti da se za reaktante ispred stehiometrijskog omjera piše minus, a za produkte plus. 
Budući da se radi o heterogenoj reakciji: 2 CH3OH + 3 O2 → 2 CO2 + 4 H2O, odabire se 
opcija „Heterogenus“. Odabirom opcije „Phase“ za navedenu reakciju odabere se 








1.4. UVOD U DESTILACIJU VIŠEKOMPONENTNIH SMJESA 
 
Destilacija je toplinski separacijski proces razdvajanja dvije ili više komponenti 
u smjesi na čiste komponente na temelju njihovih različitih hlapljivosti, odnosno 
temperatura vrelišta. Destilacija višekomponentnih smjesa mnogo je složeniji problem 
od destilacije binarnih smjesa, budući se višekomponentne smjese ne mogu razdvojiti 
destilacijom u samo jednoj koloni. Stoga se kod višekomponentnih smjesa razdvajanje 
svodi na traženo razdvajanje dvije komponente, lake ključne LK (engl. Light Key) i 
teške ključne HK (engl. Heavy Key) komponente. Izbor lake i teške ključne komponente 
ovisi o njihovim hlapljivostima i količinskim udjelima. Raspodjela ostalih komponenti 
se izračunava uz pretpostavke da će sve komponente hlapljivije od lake ključne izdvojiti 
u proizvodu vrha kolone (destilatu), a komponente manje hlapljive od teške ključne 
komponente u proizvod dna kolone. Komponente koje imaju hlapljivost između teške i 
lako ključne komponente će se raspodjeljivati između proizvoda vrha i dna kolone1-7. 
Kod rektifikacije kao najvažnije metode korištene u destilacijskoj praksi, dio 
kondenzata se vraća u kolonu, pri čemu dolazi do kontakta. Opća shema rektifikacijske 
kolone data je na slici 1.15.
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Ulazna pojna smjesa koju je potrebno razdvojiti na čiste komponente uvodi se u 
kolonu na mjestu ovisnom o stanju pojne smjese (od pothlađene kapljevine do 
pregrijane pare). Pri tom kapljevina (refluks) struji prema dolje, dok para struji prema 
gore, čime se osigurava kontakt između uzlazne pare i silazne kapljevine, tj. do izmjene 
topline i prijenosa tvari difuzijom. Tako se ka vrhu kolone pare obogaćuju lakšim, a 
idući ka dnu kolone teže hlapljivim komponentama. Stoga se gornji dio destilacijske 
kolone od ulaza pojne smjese naziva sekcija rektifikacije, a dio kolone ispod ulaza 
pojne smjese se naziva sekcija stripiranja. Laka ključna komponenta i sve komponente 
hlapljivije od LK se izdvajaju u obliku destilata na vrhu kolone, a teška ključna 
komponenta i sve komponente manje hlapljive od HK se izdvajaju na dnu, kao 
proizvod dna kolone. Mnogobrojnim kontaktima pare i kapljevine u koloni se postiže 
oštrina odvajanja. Proizvod vrha kolone dalje ide u kondenzator gdje se vrši 
ukapljivanje. Prema uvjetima kolone, kondenzator može raditi s potpunim ili 
djelomičnim ukapljivanjem. Na dnu kolone nalazi se isparivač - rebojler koji ima svrhu 
proizvodnje pare. Može se zagrijavati vanjskom strujom ili strujom neke grijaće 
kolone.
2 
Materijalna bilanca kolone može se prikazati: 
                                                     





 - protok pojne smjese, kmol/h 
D





 - protok proizvoda dna, kmol/h. 
 
Omjer pretoka određuje protoke faza kroz kolonu koji se ovisno o faznom stanju 
pojenja mogu razlikovati u gornjem (rektificirajućem) i donjem (stripirajućem) dijelu 
kolone. Pod omjerom pretoka u pravilu se podrazumijeva tzv. vanjski omjer pretoka, 
odnosno omjer molnih protoka kapljevine i destilata:  








R - omjer pretoka 
L

 - protok kapljevine kroz kolonu, kmol/h. 
 
Kao i kod binarnih smjesa, osnova proračuna su ravnotežni omjeri komponenti 
u parnoj i kapljevitoj fazi izraženi preko koeficijenta raspodijele (K-vrijednost) 
promatrane komponente “i” između parne i kapljevite faze, Ki. 
 
                                                    Ki =
𝐲𝒊
𝐗𝒊
                                                                (1-3) 
gdje je:  
xi – molni udio komponente „i“ u kapljevitoj fazi, - 
yi – molni udio komponente „i“ u parnoj fazi, -. 









































2. EKSPERIMENTALNI DIO 
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2.1. MOTIVACIJSKI PRIMJER 
 
U ovom radu provest će se simulacija destilacije višekomponentne smjese u 
rektifikacijskoj koloni primjenom COCO računalnog programa, odnosno njegove 
aplikacije ChemSep. Sastav višekomponentne smjese naveden je u Tablici 2.1.. 3,15  
 






propan (C3) 0,05 44,1 
izobutan (i-C4) 0,15 58,1 
n-butan (n-C4) 0,25 58,1 
izopentan (i-C5) 0,20 72,1 
n-pentan (n-C5) 0,35 72,1 
 1,00  
 
 
Pojna smjesa je zasićena kapljevina (q=1), ulaznog molarnog protoka 45,36 
kmol/h, pri tlaku od 827 kPa i temperaturi od 82,53 
o
C. Specifikacije motivacijskog 









Uvjeti pri kojima će se provesti simulacija su prikazani u tablici 2.2., a na slici 
2.2. specificirani su uvjeti simulacije u ChemSep-u. 
 
 




broj plitica (tavana) 11 
broj plitice na kojoj ulazi pojna smjesa 6 
tlak (na svakoj plitici uključujući kondenzator i 
isparivač) 
p=827 kPa 
toplinska dužnost na svakoj plitici (ne uključujući 
kondenzator i isparivač) 
Qij=0 













        
Slika 2.2. Specifikacija uvjeta simulacije. 
 
Također se pretpostavlja da je tlak refluksa isti kao i tlak u kondenzatoru, 
gubitak topline refluksa je zanemariv, a temperatura refluksa odgovara vrelištu 









2.2. KORACI U RJEŠAVANJU SIMULACIJE U COCO 
RAČUNALNOM PROGRAMU 
 
2.2.1. Odabir komponenti  
Odabirom slijeda opcija „Settings Flowsheet configuration Properties package 
Add  New“ otvara se prozorčić „Propertis package definitions“, u kojem se dodaju 
komponente propan, izobutan, n-butan, izopentane i n-pentane uz odabir Peng-
Robinsonova modela za proračun termodinamičkih veličina. Nakon što se dodaju sve 
komponente, potrebno je potvrditi prozorčić „Assign properties to the default stream 
type?“. Slika 2.2. slikovito prikazuje provedene korake. 
 
        
a)                                                                          b) 
       
b)                                                                           d) 
Slika 2.2. Slikovit prikaz provedenih koraka za odabir komponenti: a) Opcija 
„Settings“, b) Prozorčić „Propertis package definitions“; c) Odabir komponenti; d) 
Prozorčić „Assign properties to the default stream type?“. 
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2.2.2. Definiranje pojne smjese 
U programskom sučelju COFE ucrtava se ulazna struja materijalnih tokova koja 
predstavlja pojnu smjesu. Desnim klikom na ucrtanu struju, otvara se prozorčić i 
odabire opcija „Edit stream“. Zatim se unose podaci karakteristični za pojnu smjesu: 
protok, temperatura, tlak i sastav. COCO računalni program automatski izračunava sve 
termodinamičke podatke pojne smjese potrebne za simulaciju. Na slici 2.3. dat je 
slikovit prikaz ucrtavanja ulazne struje pojne smjese te unošenja podataka za pojnu 
smjesu s prikazom svih izračunatih termodinamičkih podataka pojne smjese. 
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a)                                                                            b) 
Slika 2.3. Slikovit prikaz: a) ucrtavanja ulazne struje pojne smjese, b) unošenja 




2.2.3. Ulaz u Chem-Sep 
Nakon definiranja pojne smjese, u grafičko-korisničkom sučelju COFE ucrtava 
se jedinična operacija destilacije, klikom na ikonu „Select unit operation“ te odabirom 
opcije ChemSep (Slika 2.4.a). Nakon unošenja destilacijske kolone u procesnu shemu 
(dijagram toka), klikom na samu kolonu otvara se prozorčić „Unit operation column“ u 
kojem se preko opcije „Edit“ ulazi u prozorčić „New Units Operation“. Preko ovog 
prozorčića definiraju se uvjeti destilacije (npr. za naš slučaj odabire se „Simple 
Distillation“, broj plitica „11“, tlak „827327 N/m2“ te „SI“ sustav jedinica), a preko 
opcije „Thermo“, odabire se „ChemSep“, čime se ulazi u njegovo programsko sučelje 
(Slika 2.5). 
 
Slika 2.4. Ucrtavanje jedinična operacije destilacije i ulaz u ChemSep. 
 
Slika 2.5.  Izgled ChemSep korisničkog sučelja. 
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2.2.4. Definiranje radnih uvjeta kolone u ChemSep-u  
 
Nakon ulaska u ChemSep korisničko sučelje, potrebno je definirati uvjete rada 
kolone. Klikom na opciju „Operation“, pojavljuje se njegov prozorčić (Slika 2.6.) te se 
odabiru sljedeći uvjeti definirani u tablici 2.2. Konkretno, za navedeni primjer, odabire 
se sljedeće: 
„Type of simulation - Equilibrium column 
Configuration: Operation: Simple Distillation 
                       Condenser: Total (liquid product) 
                       Rebojler: Partial (liquid product) 
                       Number of stages: 11 




Slika 2.6. Definiranje radnih uvjeta kolone u ChemSep-u. 
 
Uočava se da nakon unošenja podataka za kolonu, ChemSep je automatski skicira, kao 







2.2.5. Proračun termodinamičkih svojstava 
 
Za izračunavanje ravnotežnih podataka para-kapljevina i entalpije 
višekomponentne smjese primijenit će se Peng-Robinsonova jednadžba kao što je 
prikazano na slici 2.7. Odabirom opcije „Load“, vrijednosti traženih parametara se 






Slika 2.7. Procjena K-vrijednosti i entalpije odabirom Peng-Robinsonove jednadžbe 





2.2.6. Definiranje ulazne pojne smjese u ChemSep-u 
 
Otvaranjem prozorčića „Feeds“ provjeravaju se prethodno uneseni podaci 
kojima je definirana pojna smjesa prema podacima iz tablice 2.1.  Konkretno, za 




Two-phase feed: Split 

























2.2.7.  Definiranje radnih uvjeta destilacijske kolone u ChemSep-u 
 
U prozorčiću „Analysis“ ChemSep definira stupnjeve slobode za simulaciju 





Slika 2.9. Stupnjevi slobode za simulaciju višekomponente smjese  u ChemSep-u. 
 
Za simulaciju motivacijskog primjera pretpostavlja se da je tlak u koloni konstantan i 




Slika 2.10. Definiranje tlaka destilacijske kolone u ChemSep-u. 
 
Nadalje se pretpostavlja da su plitice dobro izolirane te je gubitak topline zanemariv ( tj. 
„column heat loss“ = 0.00 J/s u prozorčiću „Heater/Cooler“), a stupanj toplinskog 






2.2.8. Specifikacija uvjeta razdvajanja destilacije kolone u ChemSepu-u  
 
Odabir opcije „Column specification“ omogućuje definiranje uvjeta razdvajanje 
ulazne pojne smjese u destilacijskoj koloni, a prema uvjetima zadanim u Tablici 2.1. U 
navedenom primjeru se za specifikaciju vrha kolone odabire opcija “Flexible“ te unosi 
jednadžba kojom se definira da je parna faza vrha kolone iznosi 79,378 kmol/h. 
Analogno, za specifikaciju proizvoda dna također se odabire opcija „Flexible“ i definira  
protok destilata u iznosu od 22,18 kmol/h (Slika 2.10.). 
 
  
 Slika 2.10. Specifikacija uvjeta razdvajanja destilacije kolone u ChemSepu-u. 
 
2.2.9. Rješavanje simulacije u ChemSep-u 
 
Ukoliko su prethodni koraci u ChemSep uredno odrađeni, ikonice na lijevoj 
strani programskog sučelja ChemSep bi trebale imati zelene oznake. Pojava crvene 
oznake ukazuje na pogreške te je prije pristupanja konačnom rješavanju simulacije 
potrebno provjeriti sve ulazne podatke (Napomena: najčešće se problem javlja s 
neusuglašenim jedinicama). Ukoliko su sve ikone zelene, klikom na opciju „Solve“ 
pokreće se rješavanje simulacije (engl. Runing simulator), a klikom na ikonu „Done“ se 




































Na slikama 3.1.-3.4 prikazani su rezultati simulacije višekomponentne smjese 
primjenom COFE i ChemSep programskog sučelja. 
 
 
Slika 3.1. Rezultati simulacije procesnih struja pojne smjese (engl. feed), destilata (engl. 





Slika 3.2. Rezultati simulacije profila protoka procesnih struja duž kolone, odnosno s 
porastom broja plitica. 
 
 





Slika 3.4. Rezultati simulacije efikasnosti izračunate prema jednadžbi O`Connell-i duž 
kolone, odnosno s porastom broja plitica. 
 






Slika 3.6. Rezultati simulacije K-vrijednosti duž kolone, odnosno s porastom broja 
plitica. 
 
Slika 3.7. Rezultati simulacije entalpije i entropije. 
 
 
Slika 3.8. Rezultati simulacije fizikalnih svojstva višekomponentne smjese duž kolone 















































4. RASPRAVA  
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4.1. Analiza rezultata simulacije višekomponentne smjese 
 
U motivacijskom primjeru simulacije višekomponentne smjese propana, 
izobutana, n-butana, izopentana i n-pentana, pri zadanim uvjetima simulacije: 
- ukupan broj plitica: 11 
- broj plitice na kojoj ulazi pojna smjesa: 6 
- tlak: p=827 kPa  
- protok parne faze na vrhu kolone, 

V =79,378 kmol/h 
- protok destilata, 

D =22,181 kmol/h 
dobiveni su brojčani rezultati prikazani na slikama 3.1-3.8., odnosno njihov grafički 
prikaz slikama 4.1.-4.8.  
ChemSep automatski odabire dvije ključne komponente, n-butan kao laku 
ključnu (engl. light key, LK) i izopentan kao tešku ključnu (engl. heavy key, HK), a 







Slika 4.1. Rezultat simulacije višekomponentne smjese u COFE programskom sučelju. 
 
Slika 4.1. prikazuje da se ulazna pojna smjesa razdvaja na destilat u kojem se 
izdvajaju n-butan kao laka ključna komponenta te izobutan i propan. Na dnu kolone se 
izdvaja izopentan kao teška ključna komponenta te n-pentan. Ukoliko se analiziraju 
molni udijeli komponenti u pojnoj smjesi, vidljivo je da udio n-butana, izobutana i 
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propana raste u destilatu, a istovremeno se njihov udio smanjuje u proizvodu dna. Za 
razliku od njih, molni udio izopentana i n-pentan se u odnosu na pojnu smjesu povećava 
u proizvodu dna. Također su izračunate vrijednosti molnih protoka svih komponenti u 
pojnoj smjesi, destilatu i proizvodu dna. Vezano uz označavanje broja plitica, vidljivo je 
da broj plitica raste od vrha kolone prema dnu. 
Rezultati prikazani na slici 4.1. potvrđeni su grafičkim prikazom profila molnih 
udjela kapljevite, odnosno parne faze pojedine komponente duž kolone, odnosno s 
porastom broja plitica (slika 4.2.). Komponente hlapljivije od lako ključne (n-butan) su 
koncentrirane iznad ulaza pojne smjese, a komponente manje hlapljive od teške ključne 
(i-pentana) su koncentrirane ispod ulaza pojne smjese. Molni udjeli dviju ključnih 
komponenti pokazuju svoje maksimume i to laka ključna iznad ulaza pojne smjese, a 
teška ključna ispod ulaza pojne smjese. Vidljivo je da profili kapljevitih faza dviju 
ključnih komponenti n-butana (plava boja) i izopentana (roza boja) imaju suprotan oblik 
(Slika 4.2.a.), što ukazuje da se njihovo razdvajanje ubrzava s porastom broja plitica. 
Analogni rezultati se dobiju i iz grafičkog prikaza molnih udjela parne faze pojedine 
komponente duž kolone odnosno, s porastom broja plitica (slika 4.2.b). Također se 
uočava neznatno smanjenje molnih udjela lake ključne komponente tijekom prvih 
nekoliko plitica, a što je potrebno kako bi se sustav prilagodio povećanju sastava lakše 
hlapljivih komponenti. Slični argumenti odnose se na neznatno smanjenje molnih udjela 








     
a) 
                 
b) 
Slika 4.2. a) Profil molnog udjela kapljevite faze pojedine komponente duž kolone, 
odnosno s porastom broja plitica; b) Profil molnog udjela parne faze pojedine 








Na slici 4.3. prikazan je profil K-vrijednosti pojedine komponente duž kolone, odnosno 
s porastom broja plitica. 
 
 
Slika 4.3. Grafički prikaz profila K-vrijednosti pojedine komponente duž kolone, 
odnosno s porastom broja plitica. 
 
 
Vidljivo je da K-vrijednosti pokazuju lagani porast za sve komponente s 










Slika 4.4. a) Profil temperature duž kolone, odnosno s porastom broja plitica; b) Profil 
tlaka duž kolone, odnosno s porastom broja plitica. 
 
Rezultati na Slici 4.4. pokazuje rast temperature s porastom broja plitica te da se 
vrijednosti temperature kreću u intervalu 62,34-109,53 oC, a što odgovara 335,53- 
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382,60 K. Drugim riječima, temperatura se povećava od vrha kolone prema dnu, a što je 
uobičajeno za većinu destilacijskih sustava. Za razliku od temperature, tlak u koloni je 
konstantan duž kolone, odnosno ne mijenja se s porastom broja plitica. 
Slika 4.5. prikazuje profil protoka parne i kapljevite faze duž kolone. Vidljivo je 
da se profil parne faze duž kolone neznatno mijenja za razliku od profila kapljevite faze 
koji je znatno povećan s povećanjem broja plitica. Najznačajnija promjena porasta 
protoka kapljevite faze je upravo u razini plitice na kojoj ulazi pojna smjesa. Naime, da 
je pojna smjesa bila djelomično u parnoj fazi, vidljive bi bile promjene profila protoka i 
parne i kapljevite faze duž kolone. Međutim, u ovom primjeru je ulazna pojna smjesa 
zasićena kapljevina te je drastična promjena profila vidljiva samo za kapljevitu fazu.  
 
 
Slika 4.5. Grafički prikaz profila protoka parne i kapljevite faze duž kolone. 
 
Slika 4.6. prikazuje profil brzine prijenosa tvari (engl. mass transfer rate), 
odnosno pokretačke sile procesa duž kolone (engl. driving force). Vidljivo je da profili 
izopentana i n-pentana imaju pozitivne vrijednosti brzine prijenosa tvari budući zaostaju 
u kapljevitoj fazi i izdvajaju se na dnu kolone u obliku proizvoda dna. Za razliku od n-
butana, izobutana i propana, koji se izdvajaju u parnoj fazi i za njihovo izdvajanje 
potrebno je dovesti toplinu iz isparivača. Profil brzine prijenosa tvari duž kolone 





            
b) 
Slika 4.6. Grafički prikaz profila: a) brzine prijenosa tvari duž kolone; b) pokretačke sile 









ChemSep automatski odabire dvije ključne komponente, n-butan kao laku 
ključnu i izopentan kao tešku ključnu, a koje se koriste kao baza za konstrukciju 
McCabeThiele-vog dijagrama (Slika 4.7.). Pravci u dijagramu imaju isto značenje kao i 
kod McCabe-Thielovih dijagrama za binarne sustave; a broj ucrtanih pravokutnih 
trokuta odgovara broju ravnotežnih stanja, odnosno broju plitica. Činjenica da ucrtani 
trokuti ne dodiruju uglove dijagrama gdje X = Y = 1 i X = Y= 0 pokazuje da 
razdvajanje nije posebno oštro. Dobiveni rezultati simulacije ukazuje da bi povećanje 
broja plitica svakako bilo vrijedno simulirati, budući doprinose boljoj oštrini, odnosno 




Slika 4.7. McCabe-Thielov dijagram ključnih komponenti. 
 
Kooijiman & Taylor (2007) sugeriraju izračun omjera kapljevite faze 
komponenti, nazvan „Key ratio“, Rij, a prema jednadžbi: 






R                                                          (4-1) 
gdje je:  
xi – molni udio komponente „i“ u kapljevitoj fazi, - 
xj – molni udio komponente „j“ u kapljevitoj fazi, -. 
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Rezultati simulacije omjera „key ratio“ za višekomponentu smjesu su prikazani 
na slici 4.8. Ovaj grafički prikaz je zgodan budući da izgled krivulja ukazuje u kolikoj je 
mjeri ulaz pojne smjese na odabranoj plitici odgovarajući. Ako krivulje pokazuju 
kontinuiranost, odabrana plitica za ulaz pojne smjese je odgovarajuća. Međutim, 
ukoliko krivulje pokazuju promjene u smjeru kontinuiranosti, kao što je slučaj pri 
simulaciji ovog primjera višekomponentne smjese, ulaz pojne smjese nije na najboljem 
mogućem mjestu. 
 
gdje je: R1-2=x1/x2, R2-3=x2/x3; R3-4=x3/x4; R4-5=x4/x5 
 




ChemSep omogućuje i izračunavanje primjenom FUG metode, odnosno Fenske-
Underwood-Gilliland Analysis, a rezultati izračunavanja za ključne komponente n-





Slika 4.9. Primjena FUG metode, odnosno Fenske-Underwood-Gilliland Analysis za 
ključne komponente n-bitan i izopentan u ChemSep-u. 
 
 
4.2. Parametarska analiza 
 
Parametri koji imaju značajan utjecaj na oštrinu odvajanja višekomponentne 
smjese su broj plitica iznad i ispod ulaza pojne smjese, omjer refluksa te protok 
proizvoda. Pri simulaciji destilacije, ovi parametri se sagledavaju u odnosu na toplinsku 
dužnost rebojlera. U tu svrhu se primjenjuje Parametarska analiza u ChemSep. 
Odabirom naredbe „Analysis“, otvara se opcija „Parametric study“. Rezultat 





Slika 4.10. Simulacija primjenom parametarske analize.  
 
 
Slika 4.11. Grafički prikaz utjecaja refluksnog omjera na molni udio n-butana u 
proizvodu dna i izopentana u destilatu te toplinsku dužnost rebojlera. 
 
Slika 4.11. pokazuje kako je opadanje molnog udjela n-butana u proizvodu dna i 
izopentana u destilatu u ovisnosti o porastu toplinske dužnosti rebojlera i refluksnog 
omjera. Dakle, povećanje omjera refluksa ima željeni učinak na oštrinu odvajanja, 
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odnosno poboljšanja čistoće produkta (destilata i proizvoda dna). Međutim, postizanje 
bolje oštrine odvajanja popraćeno je povećanjem pogonskih troškova, posebno za 
potrebe rada isparivača (reboilera) kao i investicijskih troškova, budući je potreban veći 
stupac kolone za prilagodbu povećanog unutarnjeg toka. Također je vidljivo da krivulje 
molnih udjela n-butana u proizvodu dna i izopentana u destilatu neće dosegnuti 
vrijednost nule, odnosno čistoća produkta neće porasti značajno, neovisno o porastu 
omjera refluksa. To ukazuje da se daljnje poboljšanje oštrine odvajanja, odnosno 




























































5. ZAKLJUČCI  
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Temeljem rezultata simulacije destilacije višekomponentne smjese propana, 
izobutana, n-butana, izopentana i n-pentana, pri zadanim uvjetima simulacije (broj 
plitica 11, broj plitice na kojoj ulazi pojna smjesa 6, tlak 827 kPa, protok parne faze na 
vrhu kolone 79,378 kmol/h, protok destilata 22,181 kmol/h, kolona opremljena s 
kondenzatorom s potpunim ukapljivanjem) mogu se izvesti sljedeći zaključci: 
- ChemSep automatski odabire dvije ključne komponente, n-butan kao laku 
ključnu i izopentan kao tešku ključnu 
- Na vrhu kolone se izdvaja destilat u kojem su n-butan kao laka ključna 
komponenta te izobutan i propan, a na dnu kolone se izdvaja izopentan kao teška 
ključna komponenta te n-pentan  
- Molni udijeli komponenti n-butana, izobutana i propana rastu u destilatu dok se 
njihov udio smanjuje u proizvodu dna u odnosu na njihove udjele u pojnoj smjesi. Za 
razliku od njih, molni udio izopentana i n-pentana se u odnosu na pojnu smjesu 
povećava u proizvodu dna 
- Komponente hlapljivije od lako ključne (n-butan) su koncentrirane iznad ulaza 
pojne smjese, a komponente manje hlapljive od teške ključne (izopentan) su 
koncentrirane ispod ulaza pojne smjese 
- K-vrijednosti pokazuju lagani porast za sve komponente s porastom broja 
plitica, ukazujući na bolje razdvajanje komponenti s povećanjem broja plitica 
- Temperatura se povećava od vrha kolone prema dnu, a što je uobičajeno za 
većinu destilacijskih sustava. Za razliku od temperature, tlak u koloni je konstantan duž 
kolone, odnosno ne mijenja se s porastom broja plitica 
- Profil parne faze duž kolone neznatno se mijenja za razliku od profila 
kapljevite faze kod kojeg je značajna promjena upravo na plitici na kojoj ulazi pojna 
smjesa 
- Profili izopentana i n-pentana imaju pozitivne vrijednosti brzine prijenosa tvari 
za razliku od n-butana, izobutana i propana, koji se izdvajaju u parnoj fazi  
- Opadanje molnog udjela n-butana u proizvodu dna i izopentana u destilatu je u 
ovisnosti o porastu toplinske dužnosti rebojlera i refluksnog omjera 
- Poboljšanje oštrine odvajanja, odnosno povećanje čistoće proizvoda može se 
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